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Deposited Table 7 Anisotropic displacement parameters for sartorite

Atom Uy Un Uss Un Ui Un

Pbl 0.0477(5) 0.0568(5) 0.0562(6) -0.0040(4) 0.0081(4) -0.0069(4)
Pb2 0.0549(5) 0.0565(5) 0.0731(7) 0.0047(5) 0.0243(5) 0.0134(4)
Pb3 0.0440(5) 0.0579%(5) 0.0511(6) -0.0009(4) 0.0068(4) 0.0050(4)
Pb4 0.0473(5) 0.0461(5) 0.0815(7) 0.0013(5) 0.0233(5) -0.0002(4)
PbS 0.0390(4) 0.0641(5) 0.0571(6) -0.0053(d) 0.0107(4) 0.0012(4)
Pb6 0.0395(4) 0.0475(5) 0.0587(6) -0.0047(4) 0.0083(4) 0.0047(3)
Pb7 0.0420(5) 0.0603(5) 0.0830(8) -0.0065(5) 0.0158(5) -0.0081(4)
Pb8 0.0446(5) 0.0538(5) 0.0684(7) -0.0078(5) 0.0139(4) -0.0090(4)
Pb9o 0.0515(5) 0.0526(5) 0.0606(6) 0.0094(4) 0.0224(4) 0.0141(4)
Asl 0.0350(10) 0.0437%(11) 0.0434(13) 0.0062(10) 0.0064(9) 0.0000(8)
As2 0.0373(10) 0.0384(10) 0.0403(13) -0.0036(9) 0.0101(9) 0.0025(8)
As3 0.0441(11) 0.0476(11) 0.0403(13) -0.0078(10) 0.0095(9) -0.0098(9)
Asd 0.0367(10) 0.0423(11) 0.0422(13) -0.0037(10) 0.0009(9) 0.0015(8)
As6 0.0537(13) 0.0401(11) 0.0448(13) 0.0017(10) 0.0158(10) 0.0008(9)
As? 0.0391(11) 0.0606(13) 0.0448(14) 0.0008(11) 0.0090(10) 0.0003(10)
As8 0.0377(10) 0.0392(10) 0.0487(13) -0.0005(%) 0.0074(9) 0.0031(8)
Asda 0.076(7) 0.045(3) 0.059(3) -0.002(3) 0.032(4) 0.001(5)
As9b 0.011(5) 0.016(5) 0.036(4) -0.005(3) -0.002(3) -0.012(3)
Asl0 0.0381(11) 0.0453(11) 0.0423(13) 0.0047(10) 0.0070(5) 0.0012(9)
Asll 0.0374(10) 0.0409(10) 0.0347(12) 0.0009(9) 0.0068(9) 0.0055(8)
Asl2 0.118(2) 0.0452(13) 0.0497(16) -0.0138(12) 0.0392(15) -0.0336(13)
Mi3a 0.042(3) 0.027(3) 0.045(3) -0.005(2) 0.012(2) -0.007(2)
MI3b 0.046(2) 0.037(2) 0.078(3) 0.015(2) 0.028(2) 0.0021(18)
Asl4 0.0308(10) 0.0448(11) 0.0404(13) 0.0032(9) 0.0044(9) 0.0008(8)
Asls 0.0349(10) 0.0440(11) 0.0488(14) 0.0082(10) -0.0008(9) -0.0001(9)
Aslé 0.0631(13) 0.0360(11) 0.0404(13) -0.0027(9) -0.0029(10) 0.0023(10)
Asl? 0.0559(13) 0.0583(14) 0.0452(14) -0.0035(11) 0.0028(11) 0.0082(11)
Asl8 0.0326(10) 0.0374(10) 0.0388(12) -0.0060(9) 0.0045(9) -0.0002(8)
S1 0.035(2) 0.037(2) 0.037(3) -0.004(2) 0.002(2) -0.0041(19)
S2 0.059(3) 0.037(3) 0.055(4) 0.003(2) 0.003(3) -0.005(2)
S3 0.034(2) 0.049(3) 0.040(3) 0.007(2) 0.007(2) 0.000(2)
s4 0.035(2) 0.033(2) 0.042(3) 0.001(2) 0.009(2) -0.0021(19)
S5 0.037(3) 0.038(3) 0.057(4) -0.011(3) 0.007(2) -0.002(2)
$6 0.048(3) 0.045(3) 0.033(3) 0.000Q2) 0.0122) -0.002(2)
S7 0.034(3) 0.044(3) 0.071(4) 0.006(3) 0.012(3) -0.003(2)
S8 0.039(3) 0.045(3) 0.047(3) -0.001(2) 0.006(2) 0.001(2)
S9 0.038(3) 0.037(3) 0.039(3) -0.001(2) 0.009(2) 0.0022(19)
S10 0.055(3) 0.036(3) 0.056(4) 0.001(2) 0.017(3) -0.002(2)
S11 0.074(4) 0.048(3) 0.063(4) -0.011(3) -0.004(3) -0.006(3)
S12 0.043(3) 0.028(2) 0.050(3) 0.003(2) 0.009(2) -0.003(2)
S13 0.037(3) 0.040(3) 0.059(4) -0.008(3) 0.006(2) 0.004(2)
S14 0.042(3) 0.048(3) 0.040(3) -0.002(2) 0.009(2) -0.007(2)
S15 0.055(3) 0.042(3) 0.065(4) 0.008(3) 0.026(3) 0.009(2)
S16 0.049(3) 0.053(3) 0.050(4) 0.000(3) 0.013(3) -0.012(2)
817 0.047(3) 0.042(3) 0.059(4) 0.003(3) 0.022(3) 0.006(2)
Si8 0.043(3) 0.048(3) 0.041(3) 0.002(2) 0.006(2) 0.001(2)
S19 0.038(3) 0.039(3) 0.046(3) -0.001(2) 0.009(2) -0.004(2)
$20 0.039(3) 0.043(3) 0.050(3) 0.001(2) 0.006(2) 0.004(2)
S21 0.037(3) 0.041(3) 0.044(3) 0.001(2) 0.004(2) -0.005(2)
S22 0.043(3) 0.037(2) 0.052(3) 0.003(2) 0.011(2) -0.002(2)
$23 0.039(3) 0.041(3) 0.0433) -0.004(2) 0.010(2) 0.001(2)
S24 0.032(2) 0.038(3) 0.052(3) 0.002(2) 0.011(2) 0.0004(19)
S25 0.037(3) 0.039(3) 0.037(3) -0.001(2) 0.004(2) -0.003(2)
826 0.030(2) 0.046(3) 0.053(3) 0.012(2) 0.009(2) 0.005(2)
527 0.040(3) 0.037(2) 0.0373) -0.006(2) 0.001(2) 0.002(2)
S28 0.034(2) 0.039(2) 0.046(3) <0.004(2) 0.006(2) -0.002(2)
S29 0.044(3) 0.040(3) 0.047(3) 0.006(2) 0.004(2) 0.007(2)
S30 0.035(3) 0.052(3) 0.043(3) 0.007(3) 0.006(2) 0.002(2)
S31 0.042(3) 0.039(3) 0.039(3) 0.002(2) 0.008(2) 0.000(2)
S32 0.035(3) 0.038(3) 0.046(3) -0.004(2) 0.008(2) 0.002(2)
S33 0.036(2) 0.042(3) 0.031(3) 0.001(2) 0.006(2) -0.004(2)
S34 0.035(3) 0.048(3) 0.116(6) 0.022(3) 0.003(3) 0.001(2)
S35 0.036(2) 0.037(2) 0.036(3) 0.002(2) 0.009(2) 0.004(2)
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Deposited Table 8 Bond distances and angles (full Table)

Pbl 832 s1 S5 sS4 528 s31 S30 13 S2
832 3.172( 5) 84.3( 1) 136.3( 1) 66.4( 1) 81.6( 1) 67.8( 1) 128.6( 1) 136.8( 1) 71.0( 1)
s1 4.258( 7) 3.175( 5) 85.6( 1) 69.1( 1) 135.6( 1) 144.2( 1) 65.3( 1) 132.4( 1) 78.2( 1)
S5 5.895( 7) 4.319( 7) 3.180( 5) 70.2( 1) 76.5( 1) 130.0( 1) 83.8( 1) 77.3( 1) 146.8( 1)
s4 3.479( 8) 3.604( 8) 3.659( 7) 3.182( 6) 66.6( 1) 115.4( 1) 128.6( 1) 139.5( 1) 127.9¢( 1)
s28 4.177( 7) 5.923( 7) 3.964( 7) 3.517( 6) 3.222( 6) 63.8( 1) 148.6( 1) 82.9( 1) 134.2( 1)
s31 3.616( 7) 6.174( 7) 5.885( 7) 5.488( 8) 3.452( 8) 3.312( 5) 115.4( 1) 69.2( 1) 72.0( 1)
s30 5.851( 8) 3.505( 7) 4.342( 9) 5.859( 9) 6.300( 8) 5.606( 8) 3.321( 6) 68.9( 1) 63.2( 1)
sS6 6.051( 7) 5.958( 7) 4.071( 8) 6.113( 8) 4.344( 8) 3.776( 7) 3.767( 7) 3.335( 5) 92.5( 1)
S2 3.793( 9) 4.123( 8) 6.264( 8) 5.872( 9) 6.059( 9) 3.918( 8) 3.498( 7) 4.833( 8) 3.355( 6)
Pb2 S5 S8 S6 59 524 510 S26 527 s28
sS 2.995( 5) 71.2( 1) 84.4( 1) 85.7( 1) 135.5( 1) 148.4( 1) 84.3( 1) 127.8( 1) 76.2( 1)
s8 3.521( 8) 3.054( 6) 148.4( 1) 66.6( 1) 65.3( 1) 129.4( 1) 126.8( 1) 114.9( 1) 71.0( 1)
S6 4.071( 8) 5.888( 9) 3.065( 6) 132.6( 1) 130.9( 1) 81.6( 1) 67.9( 1) 65.1( 1) 84.1( 1)
s9 4.164( 7) 3.392( 7) 5.668( 8) 3.124( 5) 85.6( 1) 83.3( 1) 65.1( 1) 146.0( 1) 137.3( 1)
s24 5.721( 7) 3.370( 7) 5.686( 9) 4.289( 7) 3.185( 6) 73.0( 1) 129.8( 1) 67.0( 1) 81.2( 1)
s10 5.979( 7) 5.671( 8) 4.106( 8) 4.214( 7) 3.810( 8) 3.218( 5) 64.2( 1) 70.1( 1) 129.8( 1)
526 4.239( 7) 5.692( 9) 3.567( 7) 3.464( 9) 5.882( 8) 3.469( 7) 3.311( 6) 117.4( 1) 147.4( 1)
527 5.722( 7) 5.422( 8) 3.474( 8) 6.214( 7) 3.621( 8) 3.789( 7) 5.712( 7) 3.373( 5) 60.2( 1)
528 3.964( 7) 3.764( 7) 4.344( 8) 6.084( 7) 4.294( 7) 6.000( 7) 6.447( 7) 3.402( 7) 3.407( 5)
Pb3 S13 514 s10 59 s12 s22 520 S24 523
813 3.025( 5) 84.6( 1) 151.4( 1) 86.2( 1) 69.6( 1) 84.4( 1) 75.8( 1) 133.1( 1) 128.8( 1)
514 4.092( 8) 3.055( 5) 83.0( 1) 137.8( 1) 144.0( 1) 68.8( 1) 84.7( 1) 130.4( 1) 66.7( 1)
s10 5.918( 8) 4.067( 8) 3.083( 6) 85.8( 1) 130.9( 1) 67.1( 1) 128.3( 1) 73.1( 1) 68.4( 1)
S9 4.194( 8) 5.751( 7) 4.214( 7) 3.110( 5) 67.1( 1) 69.3( 1) 132.3( 1) 83.8( 1) 143.1( 1)
s12 3.533( 7) 5.910( 8) 5.679( 9) 3.467( 8) 3.160( 6) 130.0( 1) 65.2( 1) 64.3( 1) 110.2( 1)
s22 4.173( 9) 3.529( 7) 3.465( 7) 3.581( 7) 5.752( 9) 3.187( 6) 148.3( 1) 132.8( 1) 119.3( 1)
520 3.874( 7) 4.268( 8) 5.721( 9) 5.838( 8) 3.466( 7) 6.215( 8) 3.273( 6) 77.7( 1) 60.7( 1)
S24 5.813( 7) 5.778( 7) 3.810( 8) 4.289( 7) 3.444( 8) 5.952( 7) 4.130( 7) 3.310( 5) 64.2( 1)
s23 5.719( 7) 3.511( 7) 3.600( 8) 6.095( 7) 5.313( 7) 5.611( 7) 3.328( 8) 3.518( 7) 3.316( 5)
Pb4 S16 s13 sl4 518 517 s16 519 520

s16 3.083( 6) 82.6( 1) 139.8( 1) 68.6( 1) 87.7( 1) 80.2( 2) 144.2( 1) 128.1( 1)

813 4.075( 8) 3.089( 5) 82.4( 1) 84.0( 1) 150.1( 1) 130.3( 1) 129.5( 1) 73.6( 1)

S14 5.828( 9) 4.092( 8) 3.123( 6) 72.9( 1) 87.0( 1) 136.0( 1) 69.3( 1) 82.1( 1)

s18 3.498( 9) 4.161( 7) 3.714( 7) 3.126( 5) 66.1( 1) 130.1( 1) 123.0( 1) 148.4( 1)

s17 4.351( 8) 6.070( 7) 4.349( 8) 3.446( 7) 3.194( S) 75.1( 1) 70.8( 1) 132.5( 1)

s16 4.055( 8) 5.719( 8) 5.875( 9) 5.747( 8) 3.903( 8) 3.213( 6) 67.0( 1) 81.4( 1)

519 6.047( 8) 5.753( 7) 3.636( 8) 5.622( 7) 3.748( 7) 3.577( 9) 3.271( 5) 62.1( 1)

s20 5.803( 7) 3.874( 7) 4.268( 8) 6.250( 7) 6.008( 7) 4.293( 8) 3.424( 7) 3.368( 5)

Pb5 S20 s16 515 s19 s17 s21 516 s13

520 2.948( 5) 93.0( 2) 80.2( 1) 69.3( 1) 150.2( 1) 90.9( 1) 135.3( 1) 82.7( 1)

s16 4.293( 8) 2.969( 6) 81.0( 2) 72.6( 1) 91.8( 2) 153.5( 2) 79.5( 2) 134.2( 1)

s15 3.818( 9) 3.861( 8) 2.976( 6) 137.9( 1) 71.6( 1) 73.9( 1) 139.9( 1) 141.7( 1)

s19 3.424( 7) 3.577( 9) 5.644( 9) 3.072( 6) 139.7( 1) 132.8( 1) 66.4( 1) 63.2( 1)

517 5.833( 8) 4.351( 8) 3.546( 7) 5.782( 9) 3.087( 6) 72.5( 1) 74.4( 1) 113.9( 1)

szl 4.328( 8) 5.930( 7) 3.667( 7) 5.677( 8) 3.673( 7) 3.123( 5) 115.0( 1) 72.3( 1)

Sl6 5.833( 7) 4.055( 8) 5.950( 8) 3.528( 8) 3.903( 8) 5.467( 7) 3.356( 5) 72.6( 1)

s13 4.296( 7) 5.983( 8) 6.141( 8) 3.475( 7) 5.546( 9) 3.936( 9) 4.075( 8) 3.523( 6)

Pbé 823 S24 s20 s13 s9 s11 s12 S25 s21
s23 2.775( 6y 75.9( 2) 692.7( 1) 71.2( 1) 76.3( 1) 130.4( 2) 121.1( 1) 147.0( 1) 131.0( 1)
524 3.518( 7) 2.943( 5) 87.4( 1) 145.9( 1) 78.9( 1) 82.1( 1) 129.2( 1) 79.8( 1) 141.2( 1)
s20 3.328( 8) 4.130( 7) 3.034( 5) 89.5( 1) 145.6( 1) 65.3( 1) 142.6( 1) 131.3( 1) 79.9( 1)
$13 3.410( 8) 5.746( 7) 4.296( 7) 3.066( 5) 84.8( 1) 126.8( 1) 64.9( 1) 125.5( 1) 71.0( 1)
s9 3.674( 7) 3.878( 7) 5.911( 8) 4.194( 8) 3.154( 6) 141.5( 1) 62.8( 1) 77.4( 1) 129.0( 1)
511 5.530( 9) 4.116( 9) 3.433( 8) 5.703( 8) 6.104( 9) 3.312( 6) 107.3( 1) 66.4( 1) 59.3( 1)
si12 5.460( 7) 5.809( 7) 6.173( 7) 3.533( 7) 3.467( 8) 5.475( 8) 3.483( 5) 61.0( 1) 66.4( 1)
$25 6.080( 7) 4.200( 8) 6.013( 7) 5.837( 7) 4.210( 8) 3.770( 8) 3.578( 7) 3.562( 5) 81.5( 1)
s21 5.869( 9) 6.234( 8) 4.328( 8) 3.936( 9) 6.157( 9) 3.464( 8) 3.915( 8) 4.716( 7) 3.662( 6)
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